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摘  要 
      
本文应用当今研究表面特性领域中最主要的表面增强拉曼散射
(SERS)技术，对在不同电极电位和激发波长下，吸附在银、金纳米
级粗糙电极表面的液晶 5CB 分子的取向进行研究。电极电位从 0.00V

























The Surface-Enhanced Raman Scattering Study of 
Liquid Crystal 5CB 
By Fulin Wang 
Supervisor: Prof. Haiguang Zhou 
ABSTRACT 
 
In this dissertation, the orientation of Liquid Crystal 5CB absorbed 
on nano-roughened Ag and Au electrodes under different potentials and 
excitation laser wavelengths are studied with Surface-Enhanced Raman 
Scattering (SERS) which is now considered as the major technique in the 
area of surface characterization. The potential varied from 0.00V to 
–1.60V. Two pieces of excitation laser wavelengths were used, 632.8nm 
and 514.5nm respectively. All the experiments were done under room 
temperature.  
Our experiments results firstly suggest that the orientation of LC 
5CB absorbed on Ag electrode is different from that of Au electrode. This 
implies that the interaction between LC 5CB and Ag electrode is different 
from the interaction between LC 5CB and Au electrode. Moreover, the 
potential-dependent SERS of LC 5CB absorbed on nano-roughened Au 
electrode is more complicated than that of Ag electrode. After analyzing 
and discussing, we draw the conclusion that the orientation of LC 5CB 
absorbed on nano-roughened Ag electrode is perpendicular orientation, 
and the orientation of LC 5CB absorbed on nano-roughened Au electrode 
is more complicated, including parallel and perpendicular orientation. 
The electromagnetic enhancement mechanism for SERS on 
nano-roughened metal electrode is discussed. Besides, we also give some 
discussion over the metal dielectric constant, which plays important role 
for the electromagnetic enhancement mechanism for SERS. 
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第二章  液晶 5CB 的吸收光谱 
 
2.1 引言 
5CB 是 4-cyano-4-5-alkylbiphenyls 的简称，是一种典型的向列相热致液晶。
5CB 的熔点为 22℃，清亮点为 35.3℃，在室温下非常稳定。它具有椭球形状，
其长径为 2∼2.5nm 左右，短径为 0.5nm 左右，长短轴之比约为 4∼5。 
5CB 的分子结构为 C5H11 CN，具有 C2v 对称性[1]。它的分子结
构中没有中心桥键，因此具有较强的化学和光化学稳定性，以及很强的正介电各
向异性，特别适用于显示及其它工业用途。 
2.2 液晶 5CB 的吸收光谱 
2.2.1 与紫外吸收光谱相关的电子跃迁 
液晶分子中主要的电子跃迁有：（1） ∗→ σσ （σ 电子的激励态）；（2）
∗→ πn （π电子的激励态）；（3） ∗→ ππ 跃迁。由于σ 键很强，而激发到反键








苯分子属于 D6h点群，而 5CB 分子中苯基属于 C2V点群。显然，液晶分子中由于
相联接基团的影响，苯基的对称性要比苯分子低。如果液晶分子中只含有一个苯
环，那么其 ∗→ ππ 跃迁吸收光谱与苯分子的紫外吸收光谱极为相似，这种相似
程度将随着液晶分子中苯环数的增加而减弱。图 2－1为苯分子中 ∗→ ππ 电子跃





















1 → 为自旋允许、对称禁止而振动允许的跃迁，记为 λ2，其消光系数不大
也不小，适中。 ug BA 2
1
1
1 → 为自旋允许而对称禁止的跃迁，记为 λ3，其消光系数
非常微弱。 
2.2.2 紫外吸收光谱 
图 2-2 显示了在不同实验条件下向列相液晶 5CB 的紫外吸收光谱[2]：（1）
气相（100℃），（2）采用溶剂－溶质法，稀释在氰甲烷（CH3CN）中，（3）稀
释在已烷（HEXANE）中，（4）各向同性相液体中，厚度约为 0.2 mμ ，温度为
60
0
C。共振吸收波长λ2 已在图中标出。由图 2-2 可以看出：(1)λ1=210nm，
λ2=275∼280.5nm；（2）在气相（曲线 a）测得的λ2 与在非极性溶剂已烷（曲线 c）
中测得的λ2 接近相等，而在各向同性相（曲线 d）下测得的λ2与在极性溶剂氰
甲烷（曲线 b）中测得的结果接近一致；（3）在各向同性相和极性溶液下测得的









2.2.3 液晶 5CB 的可见及红外吸收光谱 
由图 2-3 和图 2-4[3]，可以发现，在可见光区，液晶 5CB 的吸收随着波长的
















现在泛频分子振动出现前的波长处。在 0.9~2 mμ 区域内，存在一些基本分子振
动带的高次谐波。这表现在位于 0.9~1.1 mμ 区域内的两个弱吸收带，以及中心
分别在 1.2、1.4 和 1.7 mμ 处的三个普通吸收带。例如，1.7 mμ 的吸收带有可
能源于中心在约 3.4 mμ 处的 C-H 振动的二次谐波。此外，两个通用的光纤通信





,对所研究的液晶结构不很敏感。从2.1到 3.2 mμ 出
现了几个彼此靠近而独立的吸收带。因为它们互相重叠，所以这个区域内基线吸






会导致在可见光区有较大的吸收系数。图 2-3 的小插图清楚地表明了 5CB 的这一






-CH，-CH2和-CH3振动带相互重叠在一起，形成一个波数从 2700 cm-1 至 3100 cm-1
的强而宽的吸收带，峰值的吸收系数约为 600 cm-1，与图 2-2 中 5CB 的电子吸收
带[3]（λ2∼280nm，其吸收系数约为 2.3×105 cm-1）相比，-CH 的振动强度约为
前者的 1/400。在图 2-4 中，5CB 的氰基（-CN）的强伸缩振动峰在 2225 cm-1，
带宽约± 15 cm-1。这么窄的带宽表明-CN 的伸缩振动是定域的，即它对红外吸收
的影响不会波及很远。从 1500 cm-1 至 500 cm-1，有许多密集重叠的吸收峰，因
此基线吸收系数被提高到约 20 cm-1。在吸收带间间距很长的谱区，透明区域变
得很宽。 
















由三个参数 N、β和 g 决定。其表达式[5]如下： 
 




数 S 的一般步骤为：（1）对于β角已知的偶极振动，测量 N 的值；（2）由液晶
分子的几何特性计算 g 因子；（3）利用方程 2.1 求出 S 的值。一旦 S 与 g 的值已
知，就可通过测量其他偶极振动的 N 值来计算β。 
液晶层的二色比 N 定义为对应于平行或垂直于液晶长轴的透射光的光密度
D 的比值，即 ⊥⊥ =≡ αα |||| DDN
[6]。这样，通过测量不同偏振态下共振波长的
吸收系数就可得到 N。局域场因子 g 的计算可参见文献[5]。 
在 5CB 中，峰值吸收波长λ＝4.45 mμ 的 NC ≡ 伸缩振动带与分子主轴相平
行，因而可以通过该波带的 N 及 g 来计算 S。由表 2-1 知，对应该波带的 N＝3.38，
g=1.52[6]，代入方程 2.1 得在 24.5℃时，5CB 的有序参数 S＝0.58，这一结果与
NMR 测量[5]所得的结果相一致。这样就得到了 24.5℃时 5CB 液晶中各共振吸收
带的偶极振动与分子主轴的夹角β，结果见表 2-1。 
 
表 2-1：24.5℃时，5CB 分子中某些分子振动带的吸收系数α与取向角β[2] 
序号 λ (μm) 谱带指认 α// (cm-1) α⊥ (cm-1) N β (Deg) 
1 3.44 ν(C-H) 0.260 0.320 0.81 54.7 
2 4.45 ν(CN) 0.453 0.134 3.38 0 
3 6.25 βske(C=C) 0.486 0.144 3.38 0 
4 6.71  0.487 0.144 3.38 0 
5 8.45 β(C-H) 0.084 0.025 3.36 0 
6 9.95 β(C-C) 0.121 0.036 3.36 0 
































图 2-2  5CB 在各种情况下的紫外吸收光谱 
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